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  In a Bloch-wave-based scanning transmission electron microscope (STEM) image simulation, a 
framework for calculating the cross section for any incoherent scattering process was formulated by 
Allen et al. They simulated the HAADF, BSE, EELS and EDX STEM images from the inelastic 
scattering coefficients. Furthermore, a skilful approach for deriving the excitation amplitude and block 
diagonalization in the eigenvalue equation were employed to reduce the computing time and memory. 
In the present work, we extend their scheme to a layer-by-layer representation for application to 
inhomogeneous crystals that include precipitates and atomic displacement. Calculations for a 
multi-layer of Si-Sb-Si were performed by multiplying Allen et al.’s block-diagonalized matrices. 
Electron intensities within the sample and EDX STEM images were calculated at various conditions. 
From the calculations, 3-dimensional STEM analysis was considered. 
 



















各層における Bethe 行列の積で波動関数を計算した。 















Schrödinger 方程式を行列表示した Bethe の式 
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なる行列を示す。添え字 D は対格化行列を、 K は結晶
における平均波数を示す。Findlay らは STEM シミュレ
ーションにおける反射を次式のように仮定した 9)。 
lqGg += . 
G は N 個の逆格子ベクトル、 lq は Brillouin ゾーン内
の m 個の連続ベクトルを示す。異なった l に対する波
動関数は相互作用しないので、mN×mN 次元の Bethe
行列はブロック対格化できる。その結果、Bethe 行列は



























































































































































λπ +∆−=p  
となる。ここで SC は対物レンズの球面収差係数、波長
は K/1=λ 、 f∆ はデフォーカス量を示しアンダーフォー
カスを負と定義する 17)。 )( pO はアパーチャー関数を示
す。 



























G λπαϕ   (4) 
(4)式を行列表示すると 
αqCφ Dzl
kiz ]})(2{exp[)( λπ=  
となる。行列 C 、 Dzl
ki ]})(2{exp[ qλπ の次元は mN×mN、 
)(zφ 、 αの次元は mN×1 である。Fig.1 のように結晶
が、異なる相の積層からなる場合、(n-1)番目と n 番目
の層間の z 依存振幅の境界条件は 
nnnntn αCφφ ==−− )0()1(1 , )1(1
1
−−
−= ntnnn φCα  
となる。ここで tn は n 番目の層の厚さを示す。これか
ら、(n-1)番目と n 番目の層間の z 依存振幅の関係は 
nDnzl
k





nin φCqC λπ  
)1(1)( −−= ntnnzn φP                          (5) 
となる。ここで zn は Fig.1 のように n 番目の層の表面

















































































































































































































































































φ )]([ の次元は N×1 である。このため問
題を、m 個の N×N 次元行列方程式を解くことに簡略


























−=          (7) 


























に 簡 単 に 表 せ る 。 こ の 場 合 、 (6) 式 の 散 乱 行 列
ln







⋅ ππ  
と 置 き 換 え れ ば よ い 。 こ こ で 、 対 角 化 行 列
Dni )]2[exp( τG ⋅π は第 n 層の変位による結晶構造因子
の位相変化を示す。 
 第 n 層における単位体積当たりの非弾性散乱断面積

















∗−+      (9) 
のように定式化された 9)。ここで、行列 )]([ ln qB は z
積分干渉項 ),( nt




























で与えられる。ここで、第 n 層の励起振幅 )(Rknα は(7)
式より計算される。(9)式の n に関する和は、試料全体
にわたる散乱断面積となり、ADF, BSE, EELS, EDX によ
る STEM 像の測定値に対応する。非弾性散乱係数 gh,µ か
らなる行列 μを変えるだけで、これらの検出法の種類
を区別して計算することができる。 
 本研究では、Bethe行列 A の非対角要素として、Doyle
らによる原子散乱因子 19)と Humphreys らによる吸収ポ
テンシャル 20)を用いた。計算に考慮した逆格子ベクト
ル G 、 lq の数(N, m)をそれぞれ 205、53 とした。加速





う。第 1、第 3 層を Si、第 2 層を仮想的な Sb とする。
3 層とも格子定数 5.43 Å をもつダイヤモンド構造と仮





横軸 x は[001]に沿った座標を、縦軸 z は[110]に沿っ


























Fig.1 Scheme of the multi-layer sample. tn and zn 
are the n-th layer thickness and depth from the 




ベル構造を形成する。STEM ビームの中心を x = 0 の位
置においた。Si 層と Sb 層の位置を図の右側に示してい
る。球面収差係数 CS = 0.1 mm (a)、0.01 mm (b)、0.001 
mm (c)に対して計算を行った。Schrrzer フォーカスを 
2/1)(2.1 SCf λ=∆  
に従って-190 Å (a)、-60 Å (b)、-19 Å (c)とおき、
最適絞り径を 
4/1)3(51.1max
−= SCp λ  
に従って 0.76 Å-1 (a)、1.35 Å-1 (b)、2.40 Å-1 (c)と
おいた。プローブはどの CS でも x = 0 の原子コラム位
置に集中している。どの CS でも入射に垂直な方向の分
解能は、ダンベル構造を分離するのに十分である。電
子強度は、Si 層と Sb 層の境界で滑らかにつながってい
る。z 方向の分解能は CS が減少し、最適絞り径が大き
くなるとともに向上している。CS = 0.001 mm (c)で z
方向の分解能は 10 Å 程度に達している。 
 Fig.3 に、CS = 0.001 mm において、様々なデフォー 
カスに対して計算した試料内の電子強度を示す。STEM 
ビームの中心を x = 0 Å の位置においた。デフォーカ






ズの球面収差が原因である。10 Å 程度の高い z 方向へ 
の分解能のため、CS = 0.001 mm では、特定の試料深
さにおける断面 STEM 像を得ることが示唆される。 
 Fig.4 に、CS = 0.001 mm において、様々なデフォー
カスに対して計算した試料内の電子強度を示す。ただ 
し、STEM ビームの中心を、2 つの原子コラム間の中心






















Fig.2 Calculated electron intensities in the stack 
composed of Si, Sb and Si layers whose thicknesses are 
45, 10 and 45 Å, respectively. The calculations were 
performed in the spherical aberrations of 0.1 mm (a), 
0.01 mm (b) and 0.001 mm (c) with Scherzer focuses 
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Fig.3 Calculated electron intensities in the stack composed 
of Si, Sb and Si layers whose thicknesses are 45, 10 and 45 
Å, respectively. The calculations were performed at the 
defocuses of -100 Å (a), -80 Å (b), -60 Å (c), -40 Å (d), -20 
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Fig.4 Calculated electron intensities in the stack composed 
of Si, Sb and Si layers whose thicknesses are 45, 10 and 45 
Å, respectively. The calculations were performed at the 
defocuses of -100 Å (a), -80 Å (b), -60 Å (c), -40 Å (d), -20 










Fig.5 に、球面収差係数 CS = 0.1 mm (a)、0.01 mm (b)、
0.001 mm (c)に対して計算を行った SiK、SbL 特性 X 線
のラインスキャンシミュレーションを示す。(9)式にお 
ける n = 1 から 3 までの和をとることによって計算を
行った。横軸は[001]に沿ったプローブ位置を、縦軸は
デフォーカスを示す。原子コラムは x = 0 と-1.36 Å
に位置する。入射に垂直な方向の分解能は CS の減少と
ともに向上している。縦軸に沿った SbL 線の強い領域
は CS の減少とともに小さくなっている。CS = 0.001 mm 
(c)で SbL 線の強い領域は、Sb 層の厚さである 10 Å 程
度に達している。しかし、SbL 線の強い領域におけるデ
フォーカスの絶対値は Sb層の位置する深さより大きく
なっている。これは、Fig.3 と Fig.4 で示したプレフォ
ーカス効果が原因である。CS = 0.001 mm (c)において、
SbL 線の強い領域で SiK 線は減少している。 
Fig.6 に、CS = 0.001 mm において、様々なデフォー













Fig.7 に、CS = 0.001 mm で Sb 層の厚さを 40 Å (a)、 
10 Å (b)、2 Å (c)と仮定して計算した SiK、SbL 特性 X
線のラインスキャンシミュレーションを示す。Sb 層は
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Fig.5 Probe line-scan simulation of SiK and SbL EDX 
signals in the stack composed of Si, Sb and Si layers whose 
















Fig.6 Calculated EDX STEM image simulations for [110] 
zone axis incidence at the defocuses of -100 Å (a), -80 Å 
(b), -60 Å (c), -40 Å (d), -20 Å (e) and 0 Å (f) with 
spherical aberration 0.001 mm and optimal cut-off aperture 
2.40 Å-1 10). 
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Fig.7 Probe line-scan simulation of SiK and SbL EDX 
signals in the stacks composed of Si, Sb and Si whose 
thicknesses are 30, 40 and 30 Å in (a), and 45, 10 and 45 
Å in (b), and 49, 2 and 49 Å in (c), respectively. The 
calculations were performed for spherical aberration 












HAADF の STEM 像シミュレーション法を開発した。これ
らの検出法に対する散乱断面積の式を統一化し、式中
の非弾性散乱因子のみを変えることで、各検出法によ
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